Index 


Pagina 
Indagationum conspectus 
Jvua, K.: On the Development of Semiempirical Methods in the MO Formalism .... 91 
Commentationes et Relationes 

AnvDREWS, P. R.: Relationship between EHT and CNDO/2 Calculations ....... 261 
Baur f, W. C., see Dorko, 357 


BaRsiEpR, C., ae G. BerraiEr: Calcul de constantes de couplage nucléaires spin-spin 
par la méthode des orbitales moléculaires a I’aide de fonctions d’onde non-empiriques 71 
Numerical Calculations of Spin-Spin Coupling Constants with Exact LCAO SCF MO 
Functions 

Brecker, C. A. L., and J. P. Dant: A CNDO-MO Calculation of TiC ........ 26 

—, D.-J. Davin et A. Vertarp: Calculs non empiriques sur une réaction SN, typique. 
Structure électronique du fluorure de méthyle et de l’état de transition (FCH,F)- 329 
Ab initio Calculations on a Typical SN,Reaction. Electronic Structure of Methyl Fluoride 
and of the Transition State (FCH,F)- 

BrrtrAn, J., O. CHatvet et R. DaupE: Etude théorique du pK des états excités .. 1 
Theroretical Study on the pK of Excited States 


Bonnet, M.: Structure électronique de quelques dérivés nitrés du dibenzotétrazapentaléne 411 
Electronic Structure of Some Nitro Derivatives of Dibenzotetrazapentalene 


Boyp, D. B.: Molecular Orbitals for Components of Adenosine Triphosphate. . . .. . 402 

Bruns, R., L. Rarr, and J. P. Devin: A Theoretical Study of ~ Bond-Bond Interaction 
Force Constant i in XF, Molecules. .......... 

R., M. 8. pz and M. GrAMBrAGT: Borazarobenzenes 
Calculations Following Different Methods . 147 

—, et C. Lzrsovict: Etude théorique de dérives substitués du benzéne. IV. Les 

Theoretical Study of Substituted Benzenes. IV. The Chlorobenzenes 


CiarK, D. T., and D. R. ARMSTRONG: Non-Empirical LCAO-MO-SOF Calculations with 
Gaussian Type Functions on the Electrocyclic Transformation of Cyclopropyl to Allyl 370 
Corvasa, C., and G. Gracomett1: Cyclohexadienyl — a Homoaromatic Radical? . . . 352 


Daniwov, V. I., Y. A. Kruatyaxk, V. A. Kuprievicn, and V. V. Electronic 
Aspects of Photodimerization of the Pyrimidine Bases and of their Derivatives . . 242 


Dorxo, E. A., H. P. Nretsen, and W. C. Baur: Calculation of the Molecular Parameters 

of Small-Ring Unsaturated Hydrocarbons by a Refined w-Technique ....... 357 
Drossspacu, P., u. H. Preuss: Die Integrale mit elliptischen GauBfunktionen in der 


Integrals with Elliptic Gaussian Functions 


IV Index 


S.: On Damping in Self-Consistency Cycling Procedures. ........ 136 


FenistTEIn, R. Marx, C. Morzav et J. Szrre: Structure du radical cyano-vinyle 
CH,=C—CN. Etude expérimentale et théorique... . 339 
The Structure of the Cyano-Vinyl Radical CH,= =C—CN. Experimental and Theoretical 
Study 


147 


GrELEN, M., and C. Depassg-De.ir: Organometallic Compounds. XIII. Topological 
Representations of Intramolecular Rearrangements of Six-Coordinate Structures . . 212 

Guryanova, YE. N., see MaxsyuTin, Yu. K.,e¢al. . 48 


Hansen, A. E.: A 2px, 3dx Valence Bond Wave Function for the 1B,,, State of Ethylene 363 
Havpt, A., and G. J. Hoytrnx: Configuration Interaction Calculations on the Dinegative ~ 


HeEnseEn, K.: Quantenmechanische Modellrechnung am Diboranmolekil ....... 273 
Model Calculation on the Diborane Molecule 


JounsToneE, R. A. W., and S. D. Warp: Ultraviolet Spectra of, and SCF MO Calculations 


Kerttez, 8. F. A., and V. Tomitnson: The Electronic Structure of the Boron Hydrides. 
Part III. Basic Theory and its Relationship to the Hiickel Theory of Conjugated 


Kier, L. B., and J. M. Gzorce: Extended Hiickel MO Calculations of the Conformation 

Kosrnata, S., and S. Nacaxvra: Electronic Structures of Pyridine N-Oxide and 

KocnanskI, E., and J. M. Lenn: The Electronic Structure of Cyclopropane, Cyclopropene 

and Diazirine. An ab initio SCF-LCAO-MO 281 
Kuprievicu, V. A., see Danmov, V.I.,efal. . 242 
Levison, K. A., and P. G. Perkins: Inclusion of 3d Orbitals in Calculations sania 

Maxsi6, Z. B., and Ly. Vusis1é: Bent Bonds in Cis-1,2,3-Tricyanocyclopropane. . . . . 396 
Maxsyotrn, Yu. K., T. A. Basusnxma, YE. N. Guryanova, and G. K. Semin: Frequency 

Shift in the NQR Spectra of Charge Transfer Complexes ............ 48 


Pagina 
| 
| 
| 
4 


Index 


Pagina 
MessmeER, R. P.: On a Variational Method for Determining Excited State Wave Functions 319 
—,and F.W. Birss: Upper and Lower Bounds to Eigenvalues. I. Formalism and 


— — Upper and Lower Bounds to Eigenvalues. II. Excited StatesofHe ...... 198 
— — Upper and Lower Bounds to Eigenvalues. III. Comparison with Léwdin’s Method 203 


Nisummorto, K., K. Nakatsuxasa, R. Fustsuro, and 8. Karo: SCF MO Calculations 
of Heteroatomic Systems with the Variable 8 Approximation. IV. Electronic Structure 
and Spectra of Protonated N-Heterocycles ee es 80 


Pancik, J., and R. Zanrapnik: Semiempirical Calculations of Singlet-Triplet and 

Paotont, L., M. L. Tosato, and M. Ciantrti: The Electronic Structure of Groups of 
Isomeric Hetero-Aromatic Systems. ITT. Hydroxy-Pyridines and Pyridones .. . . 221 


PEYERIMHOFF, 8. D., and R. J. BuenKxer: Theoretical Study of Cyclopropene and its 


Prince, U., B. Captoxi, and G. Det Re: A Two-Electron Model for the Li, Molecule 253 
Potdk, R.: On the Use of Strictly Localized Orbitals for the Description of o Bonds . . 163 


Roserts, P. J.: Coulomb Interaction in the One-Dimensional Free-Electron Model. . . 184 
Rosst, A., C. W. Davip, and R. Scoor: Extended Hiickel Calculations on Polypeptide 


Semin, G. K., see MaksyuTirn, Yu. K.,e¢al. . 48 
Turner, A. G.: Approximate Natural Orbitals for BHj, CH,and NHj ....... 350 


Tyvutyutkov, N., u. G. Hresaum: Quantenchemische Untersuchung der Reaktions- 
fihigkeit von x-Elektronen-Systemen im angeregten Singulett- und Triplettzustand. 
III. Elektronenstruktur der Aminoderivate einiger stickstoffhaltiger Heterozyklen im 
angeregten Singulett- und Triplettzustand. . ........ ee eee 
Study of the Reactivity of x-Electron Systems in Excited Singlet and Triplet States. 
III. Electronic Structure of Aminoderivatives of N-containing Heterocycles in Excited 
Singlet and Triplet States 


Vaxxo, L., and P. PexrkAn: The Calculation of Valence Angles for H,O and NH, Using 


Vanpvonl, I., and M. Smmonetta: Valence Bond Treatment of Systems Involving Orbital 

Degeneracy. II. Application to Benzyl Radical. .........2..2.-+820- 17 


i 
| 
| | 
i 
| 
| 
39 
j 
{ 


VI Index 


Pagina 
Wi, U., J. Ketter, and Hs. H. GinrHarp: Symmetry Properties of the Hiickel Matrix. 

Erratum 

SrcHEL, J. M., and M. A. WurrenEeap: Semi-Empirical All Valence Electrons SCF-MO 


Indexed in Current Contents 


i 
J 
\ 
; 
| 


Hinweise fiir die Autoren 


1. Manuskripte werden mit einer Kopie, auf einseitig beschriebenen Blattern mit doppeltem 
Zeilenabstand erbeten ; sie werden nicht mehr an die Verfasser zuriickgesandt. Die Manuskripte 
miissen formal wie inhaltlich so durchgearbeitet sein, daB Anderungen in den Korrekturfahnen 
unnétig sind. Nachtrigliche (vom Manuskript abweichende) Korrekturen miissen den Auto- 
ren in Rechnung gestellt werden. 

Alle Formeln sind méglichst mit der Maschine zu schreiben. Dabei ist darauf zu achten, 
daB Indices und Exponenten trotz des fehlenden GréBenunterschiedes genau als solche zu er- 
kennen sind. Besondere Lettern (griechische, Script) sind durch farbige Unterstreichungen 
zu kennzeichnen. Zur Vereinfachung fiir den Setzer wird gebeten, griechische Buchstaben rot, 
Scripttypen griin und Halbfette braun zu unterstreichen. Auch einander ahnliche Zeichen, z. B. 
0 (Null) und O (Buchstabe) oder 1 (Eins) und 1 (Buchstabe) sind besonders zu kennzeichnen. 
Bei handgeschriebenen Formeln ist bei allen vorkommenden Alphabeten zwischen GroB- 
und Kleinbuchstaben (durch doppeltes bzw. einfaches Unterstreichen) zu unterscheiden. 

2. Abbildungsvorlagen werden als Tuschezeichnungen mit tiefschwarzem einheitlichen 
Strich auf besonderen Blattern erbeten. Kurze Abbildungsunterschriften sollen getrennt 
davon am SchluB des Manuskripts beigefiigt werden. 

3. Bei Originalarbeiten wird um je eine Zusammenfassung (nicht iber 100 Worter) in 
Englisch, Deutsch und Franzésisch, bei Kurzmitteilungen um eine in Englisch gebeten. 
(Ubersetzung ins Franzésische kann in der Redaktion vorgenommen werden.) Nichtenglischen 
Arbeiten soll auBerdem eine englische Titeliibersetzung beigefiigt werden. 

4. Literaturangaben sind am SchluB der Arbeit zusammenzustellen und zu numerieren. 
Sie enthalten Initialen und Namen aller Autoren, den nach den internationalen Regeln gekiirz- 
ten Zeitschriftentitel, Band-, Seiten- und Jahreszahl; bei Biichern Autorennamen, vollen 
Titel, Auflage. Ort, Verlag und Jahr. Zitierung im Text erfolgt mit Nummer. 

5. Von jeder Arbeit werden 75 Sonderdrucke kostenlos zur Verfiigung gestellt. Weitere 
Separata kénnen von den Autoren zum Selbstkostenpreis bezogen werden. 

6. Redaktionelle Anfragen sind zu richten an: 

Theoretica Chimica Acta, Prof. Dr. HERMANN HARTMANN. 
Manuskripte kénnen an alle Mitherausgeber eingesandt werden. Adressen umstehend. 

7. Alle die Zeitschrift betreffenden geschdftlichen Mitteilungen werden erbeten an den 
Springer-Verlag, 69 Heidelberg 1, Postfach 1780, Tel. 49101, Fernschr. 04-61 723. 


Indications pour les auteurs 


1. Les manuscrits seront envoyés en deux exemplaires dactylographiés au recto seulement. 
Ils ne seront plus renvoyés aux auteurs. Tant la forme extérieure que se contenu doivent 
étre sous leur aspect deéfinitif, afin que des corrections sur les épreuves ne soient plus 
nécessaires. Toute correction s’écartant du manuscrit original sera facturée aux auteurs. 
Dans le mesure du possible les formules doivent étre tapées 4 la machine. On veillera 4 
ce que les indices et les exposants soient facilement reconnaissables lorsqu’ils ne sont pas 
différenciés par leur taille. Sinon, ils devront étre inscrits 4 la main. Les lettres spéciales 
(greques, script) doivent étre soulignées en couleur. Pour simplifier le travail du typographe 
on recommande de souligner en rouge les lettres grecques et en vert les scripts. Les lettres 
grasses seront soulignées en brun. Dans la mesure ot des caractéres manuscrits sont utilisés 
on distinguera (méme pour les caractéres latins) les majuscules, qu’on soulignera deux fois, 
des minuscules, soulignées une fois. Des difficultés spéciales naissent du fait que les machines 
a écrire ne font pas, en général, de différence entre 0 (zéro) et O (lettre) ainsi qu’entre 1 (un) 
et | (lettre). Dans ce cas, des signes distinctifs sont absolument indispensables. 

2. Des graphiques et des formules développées doivent étre tracés en lignes noires d’encre 
de Chine. Les légendes sont part du texte et sont demandées sur des feuilles séparées & la 
fin de ]’article. 

3. Les travaux originaux doivent comporter des brefs résumés (100 mots maximum), rédigés 
dans les 3 langues: anglais, frangais et allemand. Le résumé des communications bréves doit 
étre rédigé en anglais. (Sur demande, le résumé original peut étre traduit par la rédaction, 
en allemand). Pour faciliter la documentation un titre anglais doit étre ajouté & chaque article 
ne pas écrit en anglais. 

Les références bibliographiques seront numérotées et arrangées 4 la fin du texte. Les 
citations se présenteront comme suit: initiales et noms de tous les auteurs, le titre du journal, 
abrégé selon les régles internationales, tome, numéro de la page et année. Les livres seront 
cités précédés du nom de l’auteur, titre complet, édition, lieu de publication, éditeur et la date 
de parution. Des références dans le texte doivent étre citées par des numéros. 

5. 75 tirages a part de chaque article seront remis gratuitement aux auteurs. Pour des 
exemplaires supplémentaires le prix de revient sera facturé aux auteurs. 

6. Les demandes au rédacteur doivent étre adressées a 

Theoretica Chimica Acta, Prof. Dr. HERMANN HARTMANN. 
Les manuscrits peuvent étre envoyés 4 tous les co-éditeurs (adresses susmentionnées). 

7. Toutes les communications d’affaires doivent étre adressées a: 

Springer-Verlag, 69 Heidelberg 1, Postfach 1780, Tel. (06221) 49101, Téléx 04-61723 


i 
; 
4 
| 
| 
i 
i 


Instructions to Authors 


1. Manuscripts should be submitted in duplicate, typed in double-line spacing on one 
side of the paper only; they will not be returned to the authors. Form and content should be 
carefully checked to exclude the need for corrections in proof. A charge will be made for 
changes introduced after the manuscript has been set in type. 

Formulae should be typewritten whenever possible, special attention being given to the 
placing of indices and exponents so that they are recognizable as such even though there 


is no difference in size. Formulae should preferably be written in a “linear” form (eg. 


exp(— ¢/k7') instead of e~ Pr), Special typefaces (Greek, Script) should be shown by underlin- 
ing in color. To avoid confusing the printer, please use red for Greek and green for Script, and 
underline in brown for bold face. Characters which are easily confused, e. g. 0 (zero) and 
capital O (letter) or 1 (figure one) and small | (letter), should have some special distinguishing 
mark. When formulae are inserted by hand, small letters should be underlined once and 
capital letters twice. 

2. Illustration copy (graphs and structural formulae) should be drawn in Indian ink in 
clean uniform lines and sent in on separate sheets. Captions, which should be brief, should be 
typed separately and attached to the manuscript. 

3. Original papers should be preceded by a summary (not more than 100 words) in English, 
German and French. (The editorial staff is willing to translate English summaries if asked.) 
Short notes need only an English summary. Papers not written in English should have an 
English title for use by such journals as Current Contents. 

4. Literature references should be numbered and listed at the end of the paper. They should 
be cited as follows: journal papers — initials and names of all authors, journal in the accepted 
abbreviation, volume and page number, year; books — names of authors, full title, edition, 
place, publisher and year. References should be cited in the text by number. 

5. 75 reprints of each paper will be supplied free of charge; additional copies may be 
ordered at cost price. 

6. Editorial enquiries should be addressed to: 

Prof. Dr. Hermann Hartmann, Theoretica chimica Acta, Institut fiir physikalische 
Chemie der Universitat, Robert-Mayer-StraBe 11, 6 Frankfurt am Main 1 


Manuscripts should be sent to the Editor or to one of the Coeditors: 

Prof. Dr. Cart J. BatitHausEn, Chemical Laboratory IV, H. C. Orstedinstitutet, 
Universitetsparken 5, Kobenhavn Danmark, 

Prof. Dr. Ronatp D. Brown, Monash University, Department of Chemistry, P. O. 
Box 92, Clayton, Victoria, Australia 3168, 

Prof. Dr. HErmsronner, Physikalisch-Chemisches Institut der Universitat 
Basel, CH-4000 Basel, KlingelbergstraBe 80, 

Prof. Dr. Jan A. A. Keretaar, Laboratory for Electrochemistry, Plantage Muider- 
gracht 14, Amsterdam-C, Nederland, 

Prof. Dr. Masao Korant, 36-3 Sanno 3 chome, Ota-ku, Tokyo, Japan, 

Prof. Dr. Geskosloyenské Akademie Véd. Ustav Fyzikélni 
Chemie, Praha 2-Vinohrady, Machova 7, CSSR, 

Prof. Dr. Jack W. Linnett, Department of Physical Chemistry, Lensfield Road, 
Cambridge, England, 

Prof. Dr. E. E. Nrxrttn, Institute of Chemical Physics, Academy of Sciences, Voro- 
byevskoye Chaussée 2b, Moskwa V-334, USSR, 

Prof. Dr. Raupo G. Pearson, Department of Chemistry, Northwestern University, 
Evanston, Illinois 60201, USA, 

Prof. Dr. BERNARD PULLMAN, Université de Paris, Institut de Biologie physico- 
chimique, 13, rue Pierre Curie, Paris V, France, 

Prof. Dr. Kuaus RuEDENBERG, Department of Chemistry, Iowa State University of 
Science and Technology, Ames, Iowa 50010, USA, _ 

Prof. Dr. CamitteE Sanporry, Université de Montréal, Case Postale 6128, Montréal, 
Canada, 

Prof. Dr. Masstmo SimoneEtT<4, Istituto di Chimica Fisica dell’Universita di Milano, Via 
Saldini, 50, Milano, Italia, 

Prof. Dr. Oktay StnanoGuv, Department of Chemistry, Yale University, 225 Prospect 
Street, New Haven, Conn. 06520, USA. 

7. All business communications should be sent to: 
Springer-Verlag, 69 Heidelberg 1, Postfach 1780, Tel. (06221) 49101, Telex 04-61723 


5 
| 
| 


Theoretica chimica Acta 


For speedy publication, this journal is issued at frequent intervals, according to the 
amount of material received, 5 issues normally constituting one volume. Price per volume: 
DM 96.—. 


It is a fundamental condition that manuscripts submitted should not have been published 
elsewhere, in this or any other country. The author must undertake not to publish elsewhere 
at a later date. With the acceptance of a manuscript for publication, the publishers acquire 
the sole copyright for all languages and countries, including all rights of photocopying or 
reproduction by any other method. 

The use in this journal of registered or trade names, trademarks etc. without special 
acknowledgement does not imply that such names, as defined, by the relevant protection laws, 
may be regarded as unprotected and thus free for general use. 


Die Zeitschrift erscheint, um eine rasche Publikation zu erméglichen, in einzelnen Heften, 
die zu Banden vereinigt werden. Ein Band besteht im allgemeinen aus 5 Heften. Der Preis 
eines Bandes betrigt DM 96.—. 


Grundsiitzlich diirfen nur Arbeiten eingereicht werden, die vorher weder im Inland noch 
im Ausland veréffentlicht worden sind. Der Autor verpflichtet sich, sie auch nachtraglich nicht 
an anderer Stelle zu publizieren. Mit der Annahme des Manuskriptes und seiner Veréffent- 
lichung durch den Verlag geht das Verlagsrecht fiir alle Sprachen und Linder einschlieBlich 
des Rechts der fotomechanischen Wiedergabe oder einer sonstigen Vervielfaltigung an den 
Verlag iiber. Jedoch wird gewerblichen Unternehmen fiir den innerbetrieblichen Gebrauch nach 
MaBgabe des zwischen dem Bérsenverein des Deutschen Buchhandels e. V. und dem Bundes- 
verband der Deutschen Industrie abgeschlossenen Rahmenabkommens die Anfertigung einer 
fotomechanischen Vervielfaltigung gestattet. Wenn fiir diese Zeitschrift kein Pauschalabkom- 
men mit dem Verlag vereinbart worden ist, ist eine Wertmarke im Betrage von DM 0,30 pro 
Seite zu verwenden. Der Verlag lat diese Betrige den Autorenverbinden zuflieBen. 


Die Wiedergabe von Gebrauchsnamen, Handelsnamen, Warenbezeichnungen usw. in dieser 
Zeitschrift berechtigt auch ohne besondere Kennzeichnung nicht zu der Annahme, daB solche 
Namen im Sinn der Warenzeichen- und Markenschutz-Gesetzgebung als frei zu betrachten 
waren und daher von jedermann benutzt werden diirften. 


Afin d’assurer la publication la plus rapide possible, la revue parait aux courts intervalles, 
dans la mesure des articles regus. En générale un volume se compose de 5 fascicules. Le 
prix de chaque volume est de 96 DM. 


L’attention est tout particuliérement attirée sur le fait qu'une fois le manuscrit accepté 
et publié par les éditeurs, l’unique copyright pour tous pays et toutes langues leur est réservé. 
Ne doivent étre en principe envoyés que les ouvrages qui n’ont jamais été et ne seront jamais 
publiés ni dans le pays méme de |’auteur ni a |’étranger. 

En outre, il n’est pas permis sans l’autorisation expresse des éditeurs de faire des repro- 
ductions photographiques, des microfilms, des microphotos, ete. . .., des revues publiées, des 
communications individuelles ou d’extraits de ces derniéres. 


La reproduction dans cette revue de marques déposées, marques de fabrique, désigna- 
tions de marchandises, etc., méme sans indication spéciale, n’autorise pas 4 croire que ces 
noms définis pas la législation commerciale sur les marques et la propriété industrielle puissent 
étre laissés au libre usage de chacun. 


| 
iil 
— 
| 


THEORETICA CHIMICA ACTA 


Vol. 14 Index Fase. 5 
Commentationes 
Dorxo, E. A., H. P. NrevsEn, and W. C. Baur +: Calculation of the Molecular Parameters 
of Small-Ring Unsaturated Hydrocarbons by a Refined w-Technique . ..... . 357 


Hansen, A. E.: A 2p, 3da Valence Bond Wave Function for the 1B,,, State of Ethylene 363 


CuiarK, D. T., and D. R. Armstrona: Non-Empirical LCAO-MO-SCF Calculations with 
Gaussian Type Functions on the Electrocyclic Transformation of Cyclopropy] to Allyl. 


Wixp, U., J. KELLER, and Hs. H. GintHarpD: Symmetry Properties of the Hiickel Matrix. 383 
Maxsié¢, Z. B., and Ls. Vustsi16: Bent Bonds in Cis-1,2,3-Tricyanocyclopropane. . . . . 396 
Boyp, D. B.: Molecular Orbitals for Components of Adenosine Triphosphate. . . . . . 402 

Relationes 


Bonnet, M.: Structure électronique de quelques dérivés nitrés du dibenzotétrazapentaléne 411 
Electronic Structure of Some Nitro Derivatives of Dibenzotetrazapentalene 


Kosrnata, 8., and §. Nagakura: Electronic Structures of Pyridine N-Oxide and 


JounstTong, R. A. W., and 8. D. Warp: Ultraviolet Spectra of, and SCF MO Calculations 

Pancik, J., and R. ZaHRADNiK: Semiempirical Calculations of Singlet-Triplet and 

Rosst, A., C. W. Davin, and R. Scuor: Extended Hiickel Calculations on Polypeptide 


Indexed in Current Contents 


Verantwortlich fiir den Anzeigenteil: Edgar Seidler, 1 Berlin 33, Heidelberger Platz 3 
Springer-Verlag, Berlin - Heidelberg - New York 
Druck: Briihlsche Universitatsdruckerei, GieBen 
Printed in Germany — Copyright © by Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1969 


| 


| 


